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e+2T(cosakx +cssak+cosak)y Z (2-3)
である｡ αは格子定数｡
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をすばや くfollow できるため, plasmafrequencyが十分大きい必要もある｡






HO - E n +ZE(k)Cklockoaq o A
+I(V(k)Cfoaq+h･C･)
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Hoに入っている種々のパラメーター (8.や U等)の大まかな値は推測できるo LかLV(k)
はよく分からない｡そこで我々は A(E)について適当な形 を仮定することになる｡ (5-8)で
kについての和は,毅着に関与する1つのbandについてだけ行な牟ばよく(遷移金属では,d-




性をexplicitに書いてないが,dが小 さいほどVが大きく, Aも大きいと思われるo Aの形 を
決めれば, (5-9)より｣はわかる｡ そこで (5-7)を使えばβ♂の様子がわかる｡ 相互作用











































いてある｡それに応じたAを実線で書いてある. 十分遠方では EaqはUだけ離れた2つの レ
-224 -
表面の電子状態と勤的過程I
ベル (ionizatio云levelとaffinitylevel)を表す.それに応じた2本の直線 E-e即 を引い

















-N< nT, < ni,一意(-2< nT,< n↓>)]
- IEBEpo(朗 dE (5-18)
ここでEoは(511)のHの表式の前3項,すなわち,軌道混成と鏡映力の効果を除いたHa-
miltonianであるo p(E),p｡(E)はH とH｡に対応する状態密度,EF とEFO はそれぞれの
Fermiエネルギーである｡EFとEFOの差は小さいOその2乗を無視する近似で,(5118)
は次の様になる｡
AE- iIEF tan -1 (
A(E)













































系の Ham iltonianをH とすると












siterα-site)との間にFが存在しているのは ト siteだけとする｡ この時 Appendix-C
に示す様にα-siteとト siteの間のoverlappopulationは計算できて
n a1 - 一 志 ∫EFpa(E,(E-ea)dE (6-10,
ここで Eaは吸着原子のエネルギーレベル,paは局所状態密度であるo pa(E)のだいたいの
様子は §5で見た｡ eaとEFの大小関係によりnalの大小, すなわち共有結合性の大小がわ
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乙 ] り )
(7-3)
またガと相互作用するのは,∫近くの少数の原子とする [仮定2]｡ その領域をprimary
zoneと呼ぶ. primaryzone内の原子の座標をyiと書くo 残 りの領域を secondary
zoneと呼ぶ｡その領域の原子の座標をziと書くO つまり,uiのうちいくつか(少数 )が









1--㍍ V(x,g ;I - (7-4)
zoはsecondaryzoneの原子の平衛位置｡無限大の自由度 との相互作用は,Uの運動の中に













































random forceは whitespectrum を持っGauss過程をなすとすると,(7-7)より分布函
数 f(p･x,i)tこ対する方程式が得られる.*























k～- expト 芸 ,2打
a'B/27E≪ 可のとき






振動する.1回の振動 (衡突 )で失うエネルギー AEは















吸着されたというo 表面 (温度 Ts ) に ガ ス (温度 Tg ) が当る場合に･ ガス粒子が吸着される
確率 (stickingprobability)S(Tg･Ts)は･W(6′,6)の知識から得られるo それを以









J w (61,6)del′ w(62,61)de2-∞ -C()
同様にして,無限回衡突しても,ずっと谷に捕えられている確率p(6)は
0 0




























l reXPト AE/kTgト expト AE/(kTsdE)1/2)
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と展開できる. (B-1),(B-2)の形を Schrb'dinger方程式 (415)に入れると,次の式が
導かれる｡
h2ku2






























































Gal- < alGIl>- 2 <alGIk><kll>k
EVak gkk <kll>











A+ iA- 1im T(E-iS)
♂-+0
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